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RESUMO
El trabajo realizado se ha basado en los ca´lculos computacionales de los compuestos denomi-
nados ”PIRETROIDES”, que son derivados de las Piretrinas, estos son un grupo de pesticidas
artiﬁciales desarrollados para controlar las poblaciones de insectos, de uso dome´stico, agr´ıcola,
salud, y en etapas de preparacio´n de alimentos. Los Piretroides se encuentran entre los pesticidas
de segunda generacio´n (Orga´nicos sinte´ticos). Para el estudio de estas mole´culas se han emple-
ado me´todos computacionales a trave´s de varios programas (HYPERCHEM, CHEMSKETCH,
Y GAUSSIAN), con estos programas se ha hecho un modelado de las estructuras moleculares a
trave´s de ca´lculos con me´todos de Meca´nica Cua´ntica (Que se basa en la ecuacio´n de Schro¨din-
ger para describir a una mole´cula con un tratamiento directo de la estructura electro´nica y
que se sub-divide a su vez en dos clases, segu´n el tratamiento realizado en me´todos Ab-initio
y Semi-empiricos), y la Meca´nica Molecular (Que aplica las leyes de la f´ısica cla´sica al nu´cleo
molecular).Se ha utilizado la formula desarrollada de los Piretroides como una geometr´ıa de
partida para realizar los ca´lculos, con estas mole´culas se ha desarrollado una pre-optimizacio´n
con el programa Hyperchem con los me´todos Semi-empiricos AM1 y PM3, y con el Me´todo
de Meca´nica Molecular MM+. Con la aplicacio´n de estos me´todos se realizaron ca´lculos de
las contribuciones a la energ´ıa Potencial de las mole´culas debidas a: alargamiento de enlace,
deformacio´n de a´ngulos de enlace, deformacio´n fuera del plano, rotacio´n interna alrededor de un
enlace, tambie´n llamada torsio´n, el Ca´lculo de Energ´ıa en un punto, la Optimizacio´n Geome´trica
que consiste en la modiﬁcacio´n sistema´tica de las coordenadas ato´micas, dando como resultado
una geometr´ıa donde las fuerzas netas en la estructura son iguales a cero, en una disposicio´n 3D
de los a´tomos, representa un mı´nimo de energ´ıa local. Y los ca´lculos de propiedades f´ısicas y
qu´ımicas, tales como la carga, momento dipolar, etc. Todos estos para´metros fueron calculados
con los me´todos Semi-empiricos y con el me´todo de Meca´nica Molecular de manera a tener un
cuadro comparativo de los datos obtenidos con cada me´todo, y as´ı saber cua´les me´todos nos dan
una mejor optimizacio´n de las mole´culas en estudio. Luego de hacer la pre-optimizacio´n con
el programa Hyperchem, se realizaron los ca´lculos de manera similar en el Programa Gaussian,
realizando una aproximacio´n en la cual se empleo la teor´ıa del funcional de la densidad (DFT).
Esta teor´ıa se ha aplicado para predecir las propiedades moleculares tales como entalpias de
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formacio´n, estructuras moleculares, frecuencias vibracionales, etc. de las mole´culas de Perme-
trina, Resmetrina, Cipermetrina, Fenvalerato y Etofenprox usando diferentes FUNCIONALES
(funciones matema´ticas) y diferentes BASES (representaciones matema´ticas de los orbitales mo-
leculares), el funcional que se ha utilizado para la mayor´ıa de los ca´lculos es el funcional B3LYP,
ya que este demanda poco tiempo computacional al realizar los ca´lculos, y por lo tanto fue
apropiado para realizar los ca´lculos con mole´culas complejas como las que estamos trabajando
para llegar a distinguir que combinacio´n de para´metros da un mejor resultado en comparacio´n
a los datos experimentales que esta´n siendo desarrollados en conjunto por una Estudiante de la
Universidad Nacional de Asuncio´n (UNA), en la Universidad de la Plata Argentina.
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